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Abstract: The design and evaluation of a variable control structure to regulate the outlet concentration of
a tubular reactor, affected by disturbances in the feed, together with a variation in the activation energy
parameter, is presented. In the tubular reactor, the o-xylene oxidation process is carried out for the
production of phthalic anhydride. The control scheme used consists of a primary loop to regulate the
concentration at the reactor outlet and two secondary loops to control the temperature at two different
points along the reactor, the input signal in the secondary controller is a combination of two measurements
multiplied by a weighting factor. The variable control structure was compared with conventional control
schemes, evaluated face disturbances in the reactor feed together with a variation in activation energy,
determining that the variable control scheme adapts to the disturbances present in the process, highlighting
the dynamic adjustment the weighting factor and quick response of the cooling medium.

Keywords: Tubular reactor, hot spot, weighting factor, cooling medium, variable control.

1. INTRODUCCION

En los procesos industriales quimicos los reactores son
elementos fundamentales, en ellos se lleva a cabo la
transformacion de materias primas a productos de interés
comercial, por lo tanto, su disefio y operacion es de crucial
importancia para el éxito industrial (Gonzales ef al., 2004).
Existen infinidad de tipos de reactores quimicos, cada uno
responde a las necesidades de una situacion en particular.
El reactor tubular es cualquier reactor de operacion continua
con movimiento constante de uno o varios reactivos en una
direccion espacial, tienen un cuerpo cilindrico y
comunmente estan empacados con un catalizador sélido. En
los reactores tubulares, los reactivos se alimentan en forma
gaseosa y reaccionan en los sitios activos del catalizador,
dichos reactores también se conocen como de lecho
empacado o flujo piston.

Con frecuencia se presentan ciertos tiempos de retardo que
afectan la respuesta de salida, provocados por
perturbaciones en la alimentacion del reactor, con el fin de
evitar esta desventaja se han desarrollado configuraciones
de control que adoptan mediciones en linea como la
temperatura. A estas configuraciones se les conoce como
esquemas de control en cascada composicion-temperatura
(Hua y Jutan, 2000). La desventaja de la estructura de
control convencional es el empleo de un solo punto de
medicidon de temperatura y actualmente no se cuenta con un
punto especifico que muestre el mejor desempefio para
todas las perturbaciones que se presentan en el proceso.

Con el propdsito de tener un proceso eficiente y seguro se
ha estudiado la localizacion e implementacion de mas de un
punto de medicion de temperatura. Jesus et al. (2013)
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propusieron un esquema de control en cascada con cuatro
mediciones de temperatura en la region del punto caliente
para el control de un reactor tubular de lecho fijo. Los
resultados mostraron el buen desempefio del esquema que
considera el valor medio de las cuatro mediciones de
temperatura. Ramirez ef al. (2016) estudiaron el problema
de la ubicacion del sensor de temperatura en un reactor
tubular para la configuracion de control en cascada
utilizando el analisis fractal. Los resultados mostraron que
el sensor de temperatura debe colocarse antes del punto
caliente.

La Figura 1 muestra una estructura de control en cascada
con dos puntos de medicion de temperatura implementada
en un reactor tubular, se ha demostrado que colocar dos
puntos de medicion de temperatura (antes del punto caliente
y cerca de la salida del reactor) mejora la composicion de
salida en comparacion con la estructura de control con un
solo punto de medicion (Urrea et al., 2008).
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Figura 1. Esquema de control en cascada con dos puntos
de medicion de temperatura para un reactor tubular.
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Diversos trabajos de control en cascada para reactores
tubulares han estudiado perturbaciones presentes en la
alimentacion del reactor. Desafortunadamente no se han
analizado los factores de incertidumbre que afectan
directamente la composicion del producto y seguridad
operacional. Los factores de incertidumbre surgen de las
simplificaciones en los modelos matematicos, es decir,
existen parametros dificiles de cuantificar con exactitud en
un proceso real y son representados con un valor promedio
en los modelos matematicos. Ojeda et al. (2014) evaluaron
numéricamente la sensibilidad paramétrica y dinamica de la
temperatura de reaccion para el proceso de produccion de
ciclonica. Los resultados mostraron que el proceso exhibe
alta sensibilidad en el espacio paramétrico, pequeiias
variaciones en los parametros de entrada generan grandes
cambios en las variables de salida. Thiagalingam et al.
(2015) estudiaron una nueva expresion exacta y no local
para el mimero de pared Nusselt y asi tener una vision
profunda de los mecanismos fisicos que rigen Ila
transferencia de calor de la pared. Demostraron que la
desviacion media del flujo y la dispersion mecénica juegan
un papel clave en la transferencia de calor de la pared.

La contribucion de este trabajo consiste en la aplicacion de
una estructura de control adaptable basada en la
combinacion de controladores convencionales, utilizando
un factor de ponderaciéon que se ajusta con el error de
temperatura presente en los puntos de medicion,
permitiendo adaptarse a factores de incertidumbre que
surgen por las simplificaciones de los modelos
matematicos, mejorando la robustez y propiedades de los
controladores lineales (Urrea-Garcia et al., 2015).

La estructura de control disefiada es aplicada a un caso de
estudio que representan un proceso industrial quimicos
realizados en reactor tubular. Se analiza el desempefio de la
estructura de control frente a cambios en la energia de
activacion que es un parametro dificil de cuantificar en un
proceso real, por lo tanto, en los modelos matematicos se
presenta como un valor promedio provocando
incertidumbre en el proceso. El problema de control
consiste en regular la composicion de salida del reactor y
lograr una operacion segura al mantener la estabilidad de la
temperatura a lo largo del reactor.

2. MODELO MATEMATICO

Se considera un modelo pseudo homogéneo de un reactor
tubular con chaqueta de enfriamiento que describe la
produccion de anhidrido ftalico por oxidacion de o-xileno,
se asume que la difusion axial de reactantes y perdida de
calor del reactor son despreciables. En el reactor ocurren las
siguientes reacciones.

k
CsHyo + 30, = CgH,05 + 3H,0 1)

k
CsH,05 + 3H,0 + 4.50, 5 C,H,05 + 4CO,
+4H,0 (2)
k
CoHyo + 7.50, = C,H,05 + 4C0, + 4H,0 (3)
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La reaccion (1) es la trayectoria deseada para la formacion
de anhidrido ftalico por oxidacion parcial de o-xileno. Las
reacciones (2) y (3) representan la oxidacion no deseada
de reactivo y producto, respectivamente.

Para la descripcion dinamica de los componentes y
temperatura se tienen los siguientes balances (Hua and
Jutan, 2000):

Balances de materia.

ac,  ac,
Eor =V, T 11 —&)(=R; — R3) 4
Eor = —VE+M(1—€)(R1—R2) 5)

Balance de energia.

T T u(l—g)x 2UL
Le E = —Ua— ? (—AHi)Ri +
z Privp = 0%pyg
(T, —T) (6)
donde:
-4
Ry =k Cye\ RT @)
5
Rz = szBe RT (8)
-4
Rs = k3Cye’ RT %)
a- s)pSCpS + eprpf
Le = (10)
PrCp,
Condiciones iniciales:
kmol
c, =0.181 3 (11D
kmol
Cp=0—3 (12)
T =628K (13)

2.1 Parametros del caso de estudio seleccionado.

En la Tabla 1 se presentan los parametros de disefio y
operacion considerados para la solucion del modelo
matematico (Anastasov, 2005). En la Tabla 2 se presentan
los pardmetros cinéticos para la velocidad de reaccion (Wu
and Chen, 2007).

Tabla 1. Parametros del reactor tubular.

Parédmetros Valor (unidades)

Longitud del reactor, L 4 (m)

Porosidad, € 0.351 (adimensional)

Densidad del fluido, ps 0.582 (Kg m)

Densidad del catalizador, pg 836 (Kg m™)
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Capacidad calorifica del

1yl
fluido, Cpy 1045 (J Kg'' K1)

Capacidad calorifica del

1kl
medio de enfriamiento, Cp, 483.559 (T Kg" K7)

Capacidad calorifica del

Ayl
catalizador, Cp; 836 (J Kg” K™)

Radio del reactor, rq 0.012 (m)

Coeficiente de transferencia

1 -l o1
de calor general, U 96.021 (I Kg" Ks7)

Actividad del catalizador, u 1 (adimensional)

Constante universal de los

gases. R 8.314 (Jmol' K

Velocidad del fluido, v 2.061 (ms™)

Tabla 2. Parametros cinéticos de las reacciones.

Parametros Reaccion Valor (unidades)
1 -1.285 x 106 (J kmol ™)
Entalpia de 2 -3.276 x 10° (J kmol ")
reaccion, AH ’
3 -4.561 x 10® (J kmol ™)
1 1.129 x 10° (J mol™")
Energia de 5 B
activacion, E 2 1.313 x 10° (J mol™")
3 1.196 x 103 (J mol'")
1 2.418 x 10° (s
Velocidad de 2 2.706 x 10° (s
reaccion, k
3 1.013x 10° (s

2.2 Solucion y simulacion del modelo matematico

Para la solucion del modelo se aplicoé el método de
diferencias finitas a las ecuaciones diferenciales parciales
de los balances de materia y energia (ecuaciones 4-6). Se
obtuvo un conjunto de ecuaciones diferenciales ordinarias,
que se integraron mediante el método de Runge-Kutta de
cuarto orden y asi obtener el perfil de temperatura del
reactor (Figura 2). Se observa la localizacion de un punto
maximo de temperatura (hot spot) a los 0.5 m
aproximadamente, este punto indica que uno de los
reactivos se ha consumido en su mayoria, después la
reaccion continua a menor velocidad para obtener los
productos deseados, ademas, el hot spot muestra la zona
mas sensible del reactor y de mayor riesgo para la seguridad
operacional.

2.3 Caracterizacion del proceso

Se aproximo la respuesta de la composicion de salida (c¢) y
mediciones de temperatura (T;) en un punto (i) a lo largo
del reactor, a un modelo de primer orden madas tiempo
muerto en base a un cambio escaldn en la temperatura de la
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chaqueta del reactor (+10%), las ecuaciones (14) y (15) son
los modelos resultantes.

3. DISENO DEL CONTROLADOR

Se disenaron 4 estructuras de control en cascada, 3
convencionales y 1 variable, las estructuras convencionales
contienen un controlador primario de tipo proporcional-
integral (PI) y un controlador secundario de tipo
proporcional (P), a diferencia de estos el control variable
hace uso de 2 controladores secundarios. Los ajustes de los
parametros se obtuvieron mediante las guias Internal Model
Control (IMC) (Grimholt and Skogestad, 2018).

En la Figura 2 se muestra la ubicacion de los sensores de
temperatura (lineas azules) de las estructuras de control
convencional disefnadas, estas ubicaciones coinciden con
los criterios de seleccion reportados en la literatura (Urrea
et al., 2008; Hernandez et al., 2010; Ramirez et al. 2016),
resultando las siguientes posiciones: 1) que estén cerca de
la entrada y salida del reactor; 2) una de las mediciones este
antes del punto caliente (hot spot) y 3) una de las
mediciones este posterior al hot spot. De esta manera el
sensor de temperatura cerca de la entrada y antes del hot
spot detecta perturbaciones en la alimentacion, el sensor
después del hot spot estabiliza la temperatura en el punto
critico del reactor y el sensor colocado cerca de la salida del
reactor compensa variaciones en la composicion de salida.

644

642
e40-[:

638]:

Temperatura del Reactor (K)

636 :

T T T

Longitud (m)

Figura 2. Perfil de temperatura del reactor.

3.1 Estructura de control convencional

La estructura de control en cascada convencional esta
compuesta por un lazo de control primario (composicion) y
por un lazo secundario (temperatura) que manipula el flujo
de enfriamiento en la chaqueta del reactor. Con base en la
ecuacion (14) para el lazo de composicion y la ecuacion
(15) para el lazo de temperatura (i), se diseflaron 3
controladores convencionales. Los puntos que representan
la ubicacion del sensor de temperatura para los
controladores convencionales son: ¢; = 0.05, ¢, = 0.50 y
¢3 = 0.95 de la longitud adimensional (¢; = z;/L).
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c(s) Kr,c -

mz GT]C(S) =‘[T]C++1€ BT]’CS (14)
Ti(s) _ _ KT]Ti -0, 71,5
m_GT]Ti(S) —We Jo (15)
donde:

c Composicion a la salida del reactor.

T, Temperatura de la chaqueta.

Grjc (s) Funcion de transferencia que relaciona la
respuesta de la composicion de salida a los
cambios en la temperatura de la camisa.

Kr ¢ Ganancia de estado estable de Ia
composicion a la temperatura de la camisa.

Tr,c Constan.te. ’de tiempo de la respuesta de la
composicion.

Or;c Tiempo muerto de la composicion de salida,
temperatura en la posicion i del reactor.

T; Temperatura en la posicion i del reactor.

Gryr; (s) Funcion de transferencia que relaciona la
respuesta de la temperatura en la posicion i
por cambios en la temperatura de la camisa.

Kr, 7, Ganancia de estado estable de la temperatura
en la posicion i a la temperatura de la camisa.

Tr, 1y Constante de tiempo de la respuesta de la
temperatura en la posicion i.

6r Ty Tiempo muerto de la temperatura en la

posicion i.
3.2 Estructura de control variable

La estructura de control variable estd basada en varios
controladores convencionales donde cada uno consta de un
lazo primario para regular la concentracion a la salida del
reactor y un lazo secundario para regular la temperatura en
un punto a lo largo del reactor. La sefial de entrada (u) en
el controlador variable resulta de una sumatoria de N
controladores convencionales (u;) multiplicadas por un
factor de ponderacion (a;).

N

u= ) waq; (16)

i=1
3.2.1 Factor de ponderacion

Los factores de ponderacion ; € [0,1], son pardmetros a
ser ajustados y deben cumplir la siguiente restriccion:

N

zai=1

i=1

(17)

El desempeiio de la estructura de control variable depende
en gran medida de los coeficientes de ponderacion, estos se
ajustan de forma dindmica con base en la desviacion de
temperatura presente en cada punto de control ubicado a lo

largo del reactor de acuerdo con la siguiente ecuacion:
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_ €]
a; = Oy (18)
i=1|6i|
donde |¢;| = |Tref_i - Tl-| es el valor absoluto del error de
regulacion de la temperatura en el punto i.

La estructura de control variable propuesta en este trabajo
combina los lazos secundarios de 2 de los 3 controladores
convencionales  desarrollados, para analizar el
comportamiento de la estructura de control en cascada
agregando un segundo lazo de temperatura multiplicado por
un factor de ponderaciéon. Un segundo lazo de control
mejora las propiedades de desempefio y robustez frente a
perturbaciones en la alimentacion y se adapta a los factores
de incertidumbre que se presentan en el proceso. Los
controladores convencionales que mostraron mejor
desempefio son los ubicado en las posiciones de control
0.05 y 0.95. La combinacion de los lazos secundarios de los
2 controladores convencionales seleccionados se realiza
mediante la siguiente ecuacion (Urrea et al., 2015).

Cspizn, = Cy  + (1- 0{)Can (19)
donde: C Intmg control variable, C, ,C, — lazos
secundarios de controladores convencionales en 2

posiciones diferentes, @ — factor de ponderacion.

3.4 Evaluacion de los controladores

El objetivo de las estructuras de control evaluadas es regular
la composicion del producto en valores deseados frente a
secuencias de perturbaciones en las condiciones de
alimentacion del reactor (Tabla 3), junto con una variacion
de -5% en la energia de activacion 1 (E') que pertenece a la
reaccion deseada (Loncar ef al., 2010). La variacion se
realizoé respecto al valor usado en el disefio del controlador.

Tabla 3. Secuencias de perturbaciones en la
composicion (Cy) y temperatura (T,) de alimentacion.

. Tiempo (s)
Secuencia
50 60 70
1 —-15% C, +15% C, +15% C,
2 —15% T, +15% T, +15% T,
—15% T, +15% T, +15% T,
+15% T, —15% T, —15% T,

4. RESULTADOS

Los resultados se obtuvieron mediante simulaciéon dindmica
en base a la solucion numérica del modelo matematico que
describe la oxidacion de o-xileno para la produccion de
anhidrido ftalico en un reactor tubular. Para evaluar el
desempefio de las estructuras de control disenadas, se
aplicaron cuatro secuencias de perturbaciones presentadas
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en la Tabla 3, junto con un cambio en la energia de
activacion (E) de -5%, el objetivo de aplicar el cambio en
el parametro es evaluar el desempefio de las estructuras de
control disefiadas frente a factores de incertidumbre.

En la Figura 3 se muestra el desempefio de la estructura de
control variable (Czl,z3) y las estructuras de control
convencional ubicadas en las posiciones C,; = 0.05,C,, =
0.50 y C,3 = 0.95. Se observa la respuesta a lazo cerrado
de la composicion de salida frente a una variacion en la
energia de activacion 1 (E) de —5% junto con las
secuencias de perturbaciones de la Tabla 3. Se presenta un
desempefio similar para todas las estructuras de control
disefadas.

En la Figuras 3 se observa que las secuencias de
perturbaciones 3 y 4 junto con la variacion en la energia de
activacion (E) tienen un efecto idéntico sobre Ila
composicion de salida, esto sucede porque las secuencias 3
y 4 producen cambios en la composicion y temperatura de
alimentacion al mismo tiempo, ademas, se aprecia que el
efecto de la composicion prevalece sobre el efecto de la
temperatura.

0.14 -
0.13 1
0.12 1
= 0.11 1 a) Secuencia 1
E T
3 0.124 + b) Secuencia 2
g 0.120- ol
2
i 0.116 4
o + Cz1,z3
o T
S 0.14- )
£ f
< 0.13 |
S 0.12 —
5 T
o 4
= 0.11 c) Secuencia 3
9 ' ' '
> 0.14
L
0.13 1
0.12
0.11 d) Secuencia 4
T T T
600 900 1200
Tiempo (s)

Figura 3. Respuesta a lazo cerrado de la composicion de
salida frente a variacion en la energia de activacion (E),
Jjunto con las perturbaciones de la Tabla 3.

Con base en las secuencias de perturbaciones de la Tabla 3
y la variacion en la energia de activacion 1 (E) de —15%,
en la Figura 4 se muestra el comportamiento del factor de
ponderacion de la estructura de control variable. Se
observan las ventajas del ajuste dindmico del factor de
ponderacion, incrementando el peso en la zona con mayor
sensibilidad a perturbaciones, y disminuyendo el peso en la
zona con menos sensibilidad, ademas, el ajuste dinamico
Ndmero Especial 2020
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permite que el controlador disefiado se adapte a factores de
incertidumbre.

2 — Sequence 1

/7 - Sequence 2

’ 1 + + Sequence 3

0.6192+ y 1 .= = Sequence 4

0.6184 4

0.6176 4

600 900 1200

Tiempo (s)
Figura 4. Ajuste dinamico del factor de ponderacion de
acuerdo con las perturbaciones de la Tabla 3, junto con el
cambio en el parametro seleccionado.

En la Figura 5 se muestra la dindmica de la temperatura de
la chaqueta del reactor de la estructura de control variable.
Se observa que la respuesta del medio de enfriamiento es
rapida ante las secuencias de perturbaciones y variacion en
el parametro seleccionado, evitando que la temperatura
exceda los valores preestablecidos. La rapida respuesta del
medio de enfriamiento aumenta la robustez de los
controladores lineales, evitando elevados cambios de
temperatura que ponen en riesgo equipos, instalaciones,
productos y operadores.

Secuencia 1
Secuencia 2
Secuencia 3
==+ Secuencia 4

603 -

594 +

Temperatura (K)

585

600 900 1200

Tiempo (s)

Figura 5. Dinamica de la temperatura en la chaqueta del
reactor.

El modelo matematico seleccionado para este trabajo,
realiza ciertas consideraciones como: la temperatura de la
chaqueta es de 592 K y se mantiene uniforme a lo largo del
reactor, por lo tanto, cada desvid que se presenta de los 592
K en la Figura 5, representa un error de temperatura en la
chaqueta de enfriamiento provocado por las secuencias de
perturbaciones y la variacién en la energia de activacion,
esto resalta la aplicacion de la estructura de control variable
que busca mantener la temperatura en un valor
preestablecido.
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El desempeifio de las estructuras de control disefiadas frente
a las secuencias de perturbaciones junto con la variaciéon en
la energia de activacion se resume en la Tabla 4, en forma
de integral absoluta del error (IAE).

Tabla 4. IAE de la composicion de salida para las
estructuras de control convencional y variable (*), con
variacion en la energia de activaciéon (E).

Integral del Absoluto del Error (IAE)
Puntos de Secuencias de perturbaciones
medicion 1 2 3 4
0.05 2.7543 | 0.4500 | 2.4516 | 2.8403
0.50 2.9867 | 0.5801 | 2.5809 | 3.1549
0.95 2.9725 | 0.5704 | 2.5710 | 3.1335
0.05-0.95 * | 2.8204 | 0.4875 | 2.4808 | 2.9283

Los resultados obtenidos por la integral absoluta del error
(IAE) determinaron que el controlador convencional C,,
ubicado en 0.05, mostrd el menor error o mayor capacidad
de rechazo para todas las secuencias de perturbaciones
junto con la variacion en la energia de activacion, por lo
tanto, tiene mayor adaptacion a factores de incertidumbre,
sin embargo, el control variable muestra estar siempre cerca
del mejor desempefio, ademas a diferencia del controlador
convencional, hace uso de 2 puntos de medicion que pueden
enfrentar fallas en los sensores de medicion de temperatura,
proporcionar estabilidad al proceso y anticipar el
desplazamiento del punto caliente, para validar los puntos
antes mencionados es necesario seguir con el analisis e
investigacion sobre la estructura de control propuesta, estos
resultados se daran a conocer en futuros trabajos.

5. CONCLUSIONES

Los resultados de la simulacion dinamica para los
controladores disefiados muestran el buen desempefio de la
estructura de control variable frente a perturbaciones y
variacion en el parametro energia de activacion, también,
resaltan la capacidad de adaptacion a factores de
incertidumbre provocados por las simplificaciones de los
modelos matematicos. La estructura de control variable
mostré aproximarse al mejor desempefio en todas las
secuencias de perturbaciones presentes en la alimentacion
del reactor y el ajuste dinamico del factor de ponderacion
se enfoca en las zonas del reactor con mayor sensibilidad.
El medio de enfriamiento muestra rapida respuesta para
evitar cambios bruscos de temperatura que ponen en riesgo
el proceso. Este trabajo fortalece las ventajas de la
estructura de control variable y motiva a seguir trabajando
en la busqueda de futuras aplicaciones.
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